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Na primeira parte do trabalho foi proposto o reconhecimento de padrões de jabuticaba 
(Myrciaria jabuticaba (vell) berg (jabuticaba sabará)) pela avaliação dos elementos boro, 
nitrogênio, magnésio, fósforo, potássio, cálcio, manganês, ferro, cobre e zinco na casca 
empregando-se as técnicas de titulação, espectroscopia de absorção atômica e molecular. Os 
dados obtidos pelas análises dos elementos foram dispostos em matriz 7 x 10, sendo sete 
amostras referente às sete cidades analisadas (São João da Chapada, Gouveia, Guinda, Couto 
de Magalhães, Poços de Caldas, Belo Horizonte e Serro) e dez variáveis correspondendo às 
concentrações dos elementos determinadas em mgk
-1
. O reconhecimento de padrões foi feito 
empregando-se a Análise das Componentes Principais e Análise Hierárquica por 
Agrupamentos. Desta forma foi possível identificar pela Análise das Componentes Principais 
os grupos formados pela semelhança, baseados nos pesos correspondentes às influências das 
variáveis. Cerca de cinco componentes principais acumularam 97,47% da variância total dos 
dados sendo que a componente principal de número um (01) acumulou cerca de 38,21% da 
variância e a componente principal de número três (03) cerca de 16,13% da variância. Os 
grupos formados na Análise das Componentes Principais foram confirmados na Análise 
Hierárquica por Agrupamento, sendo formado quatro grupos, denotando a maior semelhança 
nas amostras de Gouveia e Couto Magalhães. Na segunda etapa do estudo teve por finalidade 
classificar e caracterizar quimicamente o refrigerante do tipo guaraná, em diferentes estados 
brasileiros, foram analisadas suas concentrações de metais e diferentes compostos através da 
absorção atômica e espectroscopia de infravermelho respectivamente.  Para classificar os 
refrigerantes dos diversos locais, foi utilizada nos resultados obtidos das análises a análise 
exploratória baseada em Análise das Componentes Principais (PCA). A melhor separação se 
deu com as variâncias acumuladas na CP2 e CP4, onde as amostras de refrigerantes zero 
formaram um grupo e amostras coletadas no RJ outro grupo e as amostras de Shim também 
formaram um grupo diferente dos demais. Como conclusão pode-se salientar que os métodos 
de reconhecimento de padrões empregados neste trabalho apresentaram resultados que 
possibilitam a diferenciação das amostras em locais distintos. 
 





In the first part of the proposed pattern recognition Jabuticaba (Myrciaria jabuticaba 
(vell) berg (jabuticaba sabará)) for the evaluation of the elements boron, nitrogen, magnesium, 
phosphorus, potassium, calcium, manganese, iron, copper and zinc on the shell employing the 
techniques of titration, atomic absorption spectroscopy and molecular. The data obtained by 
analysis of the elements were arranged in a matrix 10 x 7, seven samples analyzed referring to 
the seven cities (São João da Chapada, Gouveia, Guinda, Couto de Magalhaes, Wells Caldas, 
Belo Horizonte and Serro) and ten variables corresponding concentrations of certain elements 
in MGK-1. Pattern recognition was done using the Analysis of Principal Components 
Analysis for Hierarchical Groups. This made it possible to identify the Principal Component 
Analysis groups formed by similarity, based on the weights corresponding to the influences of 
variables. About five main components accumulated 97.47% of the total variance of the data 
being the main component of a number (01) accumulated approximately 38.21% of the 
variance and the principal component number three (03) approximately 16.13% variance. The 
groups formed in the Principal Component Analysis were confirmed in the Hierarchic Cluster 
Analysis, formed four groups, indicating a greater similarity in the samples of Gouveia and 
Couto Magalhães. In the second stage of the study aimed to classify and characterize 
chemically the guarana soda type, in different Brazilian states were analyzed in relation to 
different concentrations of metals and compounds by atomic absorption and infrared 
spectroscopy respectively. To sort the drinks at different locations, we used the results of the 
analyzes exploratory analysis based on Principal Component Analysis (PCA). The best 
separation was accumulated at variance with the CP2 and CP4, where samples of soft drinks 
have formed a group and zero samples collected at the RJ and the other group samples Shim 
also formed a different group of demais. Como conclusion can be noted that methods of 
pattern recognition in this work presented results that allow the differentiation of samples at 
different locations. 
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CAPÍTULO 1  
1 QUIMIOMETRIA 
 
 O uso de computadores para analisar dados químicos cresceu muito nos últimos anos, 
em parte devido aos recentes avanços em "hardwares" e "softwares". Por outro lado, a 
aquisição de dados, principalmente na área de química analítica, atingiu um ponto bastante 
sofisticado com o interfaceamento de instrumentos aos computadores produzindo uma 
enorme quantidade de informação, muitas vezes complexa e variada (FERREIRA, 1999). 
 Uma das características mais interessantes dos modernos instrumentos é o número das 
variáveis que podem ser medidas em uma única amostra. De posse de tal quantidade de dados, 
a necessidade de ferramentas novas e mais sofisticadas para tratá-los e extrair informações 
relevantes cresceu muito rapidamente, dando origem à Quimiometria (FERREIRA, 1999). 
 A Quimiometria é a parte da Química que utiliza métodos matemáticos e estatísticos, 
assim como aqueles baseados em lógica matemática, aplicados a problemas de origem 
química para definir ou selecionar as condições de medidas e experiências, e permitir a 
obtenção do máximo de informações a partir da análise dos dados químicos (REIS 1997). 
 Dentro da quimiometria temos a otimização de experimentos, reconhecimentos de 
padrões e a calibração multivariada.  
 O reconhecimento de padrões é normalmente feito usando a Análise das Componentes 
Principais , Análise Hierárquica por agrupamento e recentemente por redes de Kohonen. 
 
 1.1. Análise das Componentes Principais (PCA) 
 
A extração de informações dos resultados de um experimento químico envolve a 
análise de grande número de variáveis. Muitas vezes, um pequeno número destas variáveis 
contém as informações químicas mais relevantes, enquanto que a maioria das variáveis 
adiciona pouco ou nada à interpretação dos resultados em termos químicos. A decisão sobre 
quais variáveis são importantes é feita, geralmente, com base na intuição química ou na 




 A redução de variáveis através de critérios objetivos, permitindo a construção de 
gráficos bidimensionais contendo maior informação estatística, pode ser conseguida através 
da Análise de Componentes Principais (NETO, 1998). 
 A Análise das Componentes Principais é uma técnica de estatística multivariada que 
tem por objetivo reduzir a dimensão dos dados originais permitindo a fácil visualização das 
informações mais importantes em um número menor de fatores, ou componentes principais
 
(RIBEIRO, 2001). 
 A PCA consiste na aproximação de uma tabela de dados, uma matriz X, em termos da 
soma de várias matrizes Mi, que não podem mais ser expandidas. As matrizes Mi constituem 
as chamadas Componentes Principais(CP) e são formadas pelo produto de dois vetores, t (os 
















 Em que T é a matriz dos escores, P a matriz dos pesos e P
T
 a transposta de P. Uma 
representação gráfica dessas matrizes é mostrada na Figura 2. 
 
Figura 1: Representação gráfica das matrizes na análise das componentes principais. 
 A dimensionalidade do espaço original é igual ao número de colunas em X, ou seja, o 
número de variáveis originais. No novo modelo, a dimensionalidade é descrita pelo número 
de matrizes Mi necessárias para descrever X, o que corresponde ao número de colunas em T, 
ou linhas em P. Assim, se for possível descrever uma matriz X que tenha muitas variáveis por 
um número pequeno dessas matrizes Mi, haverá decréscimo de dimensionalidade, sem perda 
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 Em outras palavras, a análise de componentes principais consiste essencialmente em 
reescrever as coordenadas das amostras em outro sistema de eixo mais conveniente para a 
análise dos dados, ou seja, as n-variáveis originais geram, através de suas combinações 
lineares, n-componentes principais, cuja principal característica, além da ortogonalidade, é 
que são obtidos em ordem decrescente de máxima variância. A componente principal 1 detém 
mais informação estatística que a componente principal  que por sua vez tem mais informação 
estatística que a componente principal 3 e assim por diante. Este método permite a redução da 
dimensionalidade dos pontos representativos das amostras, pois, embora a informação 
estatística presente nas n-variáveis originais seja a mesma dos n-componentes principais, é 
comum obter em apenas 2 ou 3 das primeiras componentes principais mais que 90% desta 
informação. O gráfico da componente principal 1 versus a componente principal 2 fornece 
uma janela privilegiada (estatisticamente) para observação dos pontos no espaço n-
dimensional (NETO, 1998). 
 A análise de componentes principais também pode ser usada para julgar a importância 
das próprias variáveis originais escolhidas, ou seja, as variáveis originais com maior peso na 
combinação linear dos primeiros componentes principais são as mais importantes do ponto de 
vista estatístico. Portanto, a tarefa do químico que trabalha com estatística multivariada, 
consiste em interpretar a distribuição dos pontos no gráfico de componentes principais e 
identificar as variáveis originais com maior peso na combinação linear das componentes 
principais mais importantes (NETO, 1998). 
 Na prática a PCA é usada para agrupar amostras que apresentam similaridade em sua 





1.2 Análise Hierárquica por Agrupamento 
 
A Análise Hierárquica por Agrupamento (AHA) baseia-se em encontrar similaridade 
em um amplo conjunto de dados. Dividindo o conjunto de dados em números de grupos 
predeterminados pelo usuário. O método de agrupamento hierárquico produz uma hierarquia 
de clusters (aglomerados) de pequenos grupos de itens muito semelhantes aos grandes 
aglomerados, que incluem mais itens diferentes. A partir do método agrupamentos 
hierárquicos normalmente produzem gráficos conhecidos como dendrograma (ou árvore) que 
mostra esta estrutura de agrupamento hierárquico (HOLLAND, 2006). 
 Outro método conhecido é o Particional, que por sua vez dividi-se em: K-means, 
Fuzzy c-means, QT, Spectral. O método ao qual será usado depende de fatores como, número 
de casos e tipos de variáveis. 
 Para agrupamento hierárquico, é escolhida uma estatística que quantifica quão 
distantes (ou similar) casos, dois são. Em seguida, é selecionado um método para formar os 
grupos. 
 




 é uma linguagem de alto-desempenho para computação técnica. Integra 
computação, visualização e programação em um ambiente fácil de usar, onde problemas e 
soluções são expressos em notação matemática familiar. Usos típicos incluem: matemática e 
computação; desenvolvimento de algoritmos; aquisição de dados; modelagem; simulação; 
análise, exploração e visualização de dados; gráficos científicos e de engenharia; e 
desenvolvimento de aplicações (MATLAB, 2005). 
 MATLAB
®
 é um sistema interativo cujo elemento de dados básico é um ensaio que 
não requer dimensionamento. Isto lhe permite resolver muitos problemas técnicos de 
computação, especialmente aqueles com formulações de matriz e vetor. O nome de 
MATLAB
®
 é um acrônimo para MATrix e LABoratory MATLAB
®
 foi desenvolvido para 
prover acesso fácil ao desenvolvimento de “software” que trabalha com matrizes. É um 
sistema interativo, cujo elemento básico é uma matriz, permitindo a resolução de muitos 
problemas numéricos numa fração de tempo bem menor do que em um programa em 
linguagem de programação tradicional. MATLAB
®




introdução de muitos usuários. Em ambientes universitários, é a ferramenta instrutiva padrão 
para cursos introdutórios e avançados em matemática, engenharia, e ciência. Em indústria, 
MATLAB
®
 é a ferramenta escolhida para pesquisa de alta-produtividade, desenvolvimento, e 
análise (MATLAB, 2005). 
 O MATLAB
®
 caracteriza-se como uma família de produtos e aplicações específicas 
chamados de “toolboxes” (caixas de ferramentas), que são bibliotecas de funções que 
organizam o ambiente MATLAB
®
 para classes de problemas e aplicações de área particular 
(MAYRINK, 1999). 
Um dos aplicativos das “caixas de ferramentas” do MATLAB®, o PLS_ToolBox, é 
largamente utilizado por profissionais de química. As funções no PLS_ToolBox podem ser 
utilizadas para obter modelos de calibração para vários sistemas multivariados (MAYRINK, 
1999). 
 O PLS_ToolBox é um pacote que contem rotinas de Análises de Componentes 
Principais (PCA), Regressão de Componentes Principais (RCP), Método dos Mínimos 
Quadrados Parciais (PLS), Regressão Contínua (CR) e algumas rotinas que aplicam métodos 
para alguns problemas específicos (MAYRINK, 1999). 
 
3 MÉTODOS ANALÍTICOS 
ESPECTROSCOPIA DE ABSORÇÃO ATÔMICA   
 
As medidas baseadas na luz (radiação eletromagnética) são muito  empregadas  na 
química  analítica.  Estes métodos  são  baseados  na  quantidade de radiação emitida ou 
absorvida  por  uma  amostra,  portanto  dependem  da  interação da radiação com a matéria, 
são chamados de métodos espectroscópicos. 
 A espectrometria de absorção atômica é uma técnica que teve sua origem nos testes de 
chama, em experimentos qualitativos na identificação de alguns íons metálicos. Com o 
desenvolvimento através do tempo, a técnica foi aprimorada e hoje é utilizada na identificação 
e quantificação de íons metálicos em diversos tipos de amostras como solos, águas, materiais 
biológicos, alimentos, etc. Comumente os metais (analitos) estão presentes nas amostras de 
diferentes maneiras, fazendo parte da estrutura de alguns sólidos ou complexados com 
substâncias orgânicas, desta maneira é necessário que a amostra seja solubilizada para que o 




específico de elétrons associados com seu núcleo. A configuração mais estável de um átomo é 
denominada “estado fundamental” e representa a forma como este é comumente encontrado 
no estado gasoso. Se uma determinada quantidade de energia é aplicada sobre o átomo e esta 
é absorvida, um dos elétrons mais externos será promovido a um nível energético superior, 
levando o átomo a uma configuração energética menos estável denominada “estado excitado”. 
Uma vez que esta configuração é instável, o átomo retorna imediatamente para o “estado 
fundamental”, liberando a energia absorvida sob a forma de luz. Esses dois processos 
(absorção e emissão de luz) são explorados, com fins analíticos, através das técnicas de 
emissão atômica e absorção atômica (SKOOG & NIEMAN, 1998). 
ESPECTROSCOPIA NO INFRAVERMELHO 
 
A espectroscopia na região do infravermelho permite identificar diferentes ligações 
químicas entre átomos pelas deformações rotacionais e vibracionais, as quais absorvem 
energia em determinada frequência de ressonância, de acordo com as características químicas 
dos átomos envolvidos (BENITES,et.al., 1999).Como em Trevisan e  Poppi,2006 a 
espectroscopia no infravermelho próximo (“Near Infrared Spectroscopy - NIRS”) compreende 
a faixa espectral de 780 a 2500 nm (ou 12800 a 4000 cm
-1
). Bandas de absorção relativamente 
específicas permitem uma seletividade espectral capaz de possibilitar determinações de 
diversos compostos simultaneamente, com auxílio de métodos quimiométricos. Sondas e 
fibras ópticas de quartzo podem ser empregadas, permitindo análises multiplexadas em pontos 
distantes de um processo. Ainda completa que uma das principais vantagens da espectroscopia 
NIR é o baixo custo do equipamento, em relação à espectroscopia no infravermelho médio. 
A técnica de infravermelho vem sendo amplamente utilizada na determinação de alimentos 
em (CUESTA et al., 2012) onde utilizou-se o infravermelho para identificação de sementes de 
mamona, também em (VOORT et al., 1994) , utilizou a técnica de espectroscopia de 
infravermelho para monitoramento da oxidação de óleos comestíveis.E a  combinação da 
técnica de espectroscopia no infravermelho com ferramentas de análise multivariada  foi 
amplamente  encontrada na literatura cientifica em (HELFER et al., 2006). È apresentado um 
novo método de análise empregando uma técnica pouco explorada, que envolve 
transmissão/reflexão/transmissão no infravermelho médio de filmes de amostras líquidas de 
essências alimentícias e, também, o emprego de técnicas de análise multivariada. Mas pouco 




 A espectroscopia no infravermelho próximo tem sido frequentemente aplicada como 
um método analítico que fornece resultados suficientes, na determinação de moléculas 
orgânicas (como por exemplo: proteína e gordura) e parâmetros qualitativos de produtos da 
agricultura e de alimentos. Recentes aplicações têm sido realizadas nas indústrias de petróleo, 
têxtil, carvão, cosméticos, polímeros, química, tintas, farmacêuticas, sendo aplicada também 
na restauração de imagens decorativas de pinturas históricas (DRENNEN et al., 1991). Sua 
aplicação está sendo recentemente bastante explorada, devido a sua rapidez nas análises, 
aplicação de métodos quimiométricos, possibilidade de realizar análises não destrutivas e sem 
pré-tratamento das amostras. Quanto mais tratamento a amostra sofrer, antes que se chegue à 
uma medida ou resposta final maior será a introdução de erros na análise. Outras vantagens 
são que o infravermelho próximo possui sistemas ópticos facilmente disponíveis, detectores 
eficientes, simplicidade relativa na instrumentação e quase todos compostos orgânicos 
absorvem na região do infravermelho próximo (LIN & BROWN,1994; BEM-DOR & 
BANIN, 1995; SUN, 1996). 
 Bandas de absorção nesta região são harmônicas ou combinações das bandas 
fundamentais de vibração por estiramento, sendo que, as ligações envolvidas como C-H, O-H, 
N-H, possuem comprimento de onda de absorção característicos, mostrado na Tabela 1. Estas 
absorções não são muito fortes, e muitas vezes são sobrepostas, havendo assim a necessidade 





Tabela 1: Comprimentos de onda, para absorção de grupos funcionais na região do 
infravermelho próximo em solo (CREASER & DAVIES, 1988). 
Grupo Funcional 
Comprimento  
de Onda (nm) 
C-Halifático 1212, 1414, 1725, 1760 e 2308 
C-Haromático 1077,1111 e 1615 a 1665 
O-Hágua 1440 e 1940 
O-Hfenóis 1500 a 1800 e 2000 a 2200 
N-Haminas 1534, 2000 e 2100 
N-Hamidas 1980, 2050 e 2180 
 
 Além dessas absorções características na região do espectro no infravermelho 
próximo, alguns minerais em solos apresentam distintas absorções nesta região, como grupos 
de OH, SO4 e CO3. Outros constituintes que são espectralmente caracterizados na região do 
infravermelho próximo são ferro, alumínio, magnésio e sílica, isto porque estes parâmetros 
estão fortemente relacionados com o teor de argila e com a área de superfície específica, em 
que ambas são espectralmente ativas (BEM-DOR & BANIN, 1995). 
 
4 MICRO E MACRONUTRIENTES 
 
Toda planta necessita de água, matéria orgânica e sais minerais para um 
desenvolvimento ideal. Apesar de produzirem seus próprios alimentos necessitam de um 
complemento de elementos minerais para suas atividades metabólicas. São absorvidos pelas 
raízes e encontram-se dissolvidos no solo (MATTA, 2000). 
Segundo por definição, nutrientes minerais têm funções específicas e essenciais no 
metabolismo das plantas. Eles podem ser classificados de acordo com as suas quantidades 
relativas requeridas pelas plantas, em micro e macronutrientes. A maioria dos micronutrientes 




Macronutrientes, por sua vez, participam da estrutura de compostos orgânicos tais como 
proteínas e ácidos nucléicos, ou atuam como solutos osmóticos. As diferenças quanto à 
função dos elementos minerais refletem-se, nas suas concentrações médias adequadas ao 
crescimento da planta, podendo variar apreciavelmente, dependendo da espécie, da idade e da 
disponibilidade do elemento mineral. 
Como regra, N, P, K, S, Ca e Mg são necessários em concentrações relativamente 
elevadas, da ordem de 1 g.kg
-1
 ou mais, são considerados macronutrientes; Zn, B, Mn, Fe, Cl, 
Cu, Mo e Ni, requeridos em concentrações normalmente ≤ 100 g.kg-1, são classificados como 
micronutrientes. Esses limites de concentração são uma mera referência prática, uma vez que 
as plantas podem acumular nutrientes numa extensão superior à de suas necessidades e, em 
alguns casos, o teor de um determinado micronutriente pode até mesmo ser maior que o teor 
de um macronutriente, dependendo de fatores como pH, potencial redox e teor de matéria 
orgânica do solo. 
 
  





O potássio é um metal mole, esbranquiçado, apresentando brilho prateado, baixa 
densidade e apresenta boa condutividade de calor e eletricidade (PEIXOTO, 2004). Na 
natureza, é encontrado como uma mistura de KCl e NaCl ou como depósito do sal duplo 
KCl.MgCl2.6H2O, denominado carnalita (LEE, 2000). 
 Presente na forma do cátion monovalente K
+
 tem importante função na regulação 
osmótica de células de plantas, sendo responsável pela ativação de muitas enzimas da 
respiração e da fotossíntese. A sua carência provoca a clorose marginal, desenvolvendo 







 O cobre é um metal vermelho-claro, macio, maleável e dúctil. É encontrado na 
natureza principalmente como sulfato, óxido ou carbonato. Existem duas séries de compostos 
de cobre. Os compostos de cobre (I) são derivados do óxido de cobre (I) vermelho, Cu2O. Os 
sais de cobre (II) são geralmente azuis, tanto no estado sólido hidratado como em soluções 
aquosas diluídas (MOREIRA, 2004). 
 O cobre também é considerado um elemento essencial, participando de uma variedade 
de processos metabólicos. A maior parte da ingestão é obtida pela dieta alimentar onde a 
presença de aminoácidos e citratos aumentam esta absorção (FAVARON, 2004). 
 Em pequenas concentrações participa dos processos metabólicos e sua ausência pode 
causar anemia. Ocorre em águas naturais em pequenas concentrações. Maiores teores são 
decorrentes de sua utilização como algicida, do lançamento de despejos industriais e do 
desgaste de canalizações de cobre. Causa sabor às águas de abastecimento. Concentrações 
elevadas são danosas para os organismos aquáticos, podendo ocasionar problemas de fígado 
no homem (NASCIMENTO, 2006). 
ZINCO 
 
 O zinco é um elemento metálico utilizado desde a antiguidade na fabricação de 
utensílios domésticos (1500 a.c.), embora seu isolamento e identificação tenham sido 
realizados apenas em 1746. O elemento é encontrado na natureza na forma de sulfeto (ZnS, 
Spharelite ou Blenda), principal mineral de interesse comercial. Está amplamente distribuído 
na natureza, estando presente em quase todas as rochas ígneas, principalmente como 
substituto o ferro. Na crosta terrestre, este elemento apresenta comumente em teores próximos 
a 70 μg g-1 (PONCE, 1995). 
 É essencial em baixos teores para o metabolismo humano e animal. Em maiores 
concentrações torna-se tóxico.  Ocorre em pequenas concentrações em águas naturais, devido 
à lixiviação de solos e rochas. Maiores concentrações são decorrentes do lançamento de 
despejos industriais principalmente de galvanoplastia e fábricas de papel e tintas. Em 
concentrações mais altas torna-se tóxico para a vida aquática, estando sua toxicidade 
relacionada com as concentrações de oxigênio e dureza da água. Altas concentrações podem 







 Considerado o sexto elemento mais abundante na terra o Magnésio está presente na 
água do mar e presente em montanhas (Dolomitas na Itália). Por ser um metal leve e de baixa 
densidade e ter a capacidade de formar ligas binárias, o magnésio é produzindo em larga 
escala (LEE, 2000). 
 O magnésio possui cor prata metálica e pode ser obtido do aquecimento de MgO com 
C a uma temperatura de 2.000 ºC, quando resfriado rapidamente desloca o equilíbrio para 
formação de CO e Mg. Atualmente é produzido por redução a altas temperaturas e eletrólise 
da dolomita (CaCO3.MgCO3) (LEE, 2000). 
 Importante na fotossíntese o Mg é um constituinte da clorofila. Atua no controle de pH 
nas células e no balanço de cargas. É encontrado em laxante e antiácido, comercialmente 




 Pertencente a família dos alcalinos terrosos, o cálcio é o quinto elemento de maior 
abundância na crosta terrestre. 
 Segundo Silva (2009) a movimentação do cálcio no floema é extremamente baixa. O 
aumento da transpiração da planta inteira não aumenta necessariamente a concentração de 
cálcio nos frutos, pois as folhas e os frutos competem diretamente por água e cálcio. Outro 
fator importante é que o fruto apresenta baixa taxa de transpiração quando comparado com a 
folha. A planta mantém baixo o teor de cálcio nos frutos pela diluição resultante do 
crescimento e pela precipitação da Ca no floema na forma de oxalato. Porém, quando os 
frutos crescem rapidamente, essa diluição pode atingir valores baixos do nível crítico 
necessário para a integridade das paredes e membranas celulares, que se rompem 




Encontrado na forma de MnO2, o manganês é o décimo segundo elemento mais 
abundante, em massa, na crosta terrestre, tendo origem da lixiviação de rochas ígneas por 




O manganês é essencial para a vida da planta. É um micronutriente que a sua 
deficiência prejudica o desenvolvimento da planta. Em solos com pH ácido prevalece a 
acumulação de Mn em sua forma tóxica, em virtude do aumento da solubilidade em pH 5,0. O 
efeito da toxidez de manganês nas plantas é difícil de ser estudado isoladamente por causa da 




 Um dos metais mais utilizados dentre os metais, o ferro é o quarto elemento de maior 
abundância na crosta terrestre. Muito utilizado na indústria siderúrgica na produção de aço, o 
ferro também possui importância nas funções biológicas tanto para o ser humano quanto para 
as plantas (LEE, 2000).   
 Conforme Malavolta (2006), na solução, no solo e em presença do oxigênio, o ferro 
sempre aparece como Fe2O3 coloidal e complexada com ligantes orgânicos. Em condições 




, e nessa condição pode ser tóxico para a 
cultura, como no arroz irrigado. O Fe possui a habilidade em formar complexos e quelatos 
com a matéria orgânica, facilitando a sua movimentação no perfil do solo e sua absorção pelas 
plantas. 
 O excesso de Fe no solo pode reduzir a absorção de micronutrientes. O cobre, o zinco 
e o manganês podem inibir a absorção do ferro. A deficiência de ferro deixa as folhas mais 




 O boro é um elemento bastante raro, descoberto em 1808, este elemento possui este 
nome devido aos seus sais bórax (PEIXOTO, 1996). 
Por muito tempo acreditava que o boro era um elemento de cor marrom, no entanto 
quando purificado apresentou cor preta lustrosa (PEIXOTO, 1996).  Pertencente aos 
elementos do Grupo 13, o boro é o elemento de mais alto ponto de fusão (2.180 ºC) e ebulição 
(3.650ºC), dificilmente é obtido na forma cristalina puro, devido a sua alta temperatura e 




Muito utilizado na produção de ligas metálicas, o aço-boro e responsável pela 
resistência do material. Os carbetos de boro são utilizados em reatores nucleares a fim de 
reduzir a velocidade da fissão nuclear devido à absorção de nêutrons (LEE, 2000). Na 
agricultura é um micronutriente presente na síntese do DNA e RNA, responsável pelo 
desenvolvimento de raízes e transporte de açúcares, estando diretamente relacionado ao 




 Presente em grande quantidade na atmosfera terrestre o nitrogênio não é abundante na 
crosta terrestre, correspondendo a 19 ppm do peso da Terra (LEE, 2000). 
Amostras analisadas e suas origens Essencial para o desenvolvimento das plantas. Constitui 
muitos compostos das plantas como proteínas e ácidos nucleicos. A sua carência inibe o 
crescimento das plantas.  Segundo Marschner (1995), se a deficiência persiste, a maioria das 
plantas mostra clorose, especialmente nas folhas velhas. A intensificação da deficiência pode 
levar à queda da folha. Pode ocorrer, também, acúmulo de carboidratos ou os carboidratos não 
utilizados no metabolismo do nitrogênio podem ser usados na síntese de antocianina, levando 
ao acúmulo deste pigmento nos vacúolos produzindo coloração púrpura. 
 Mesmo estando em grande quantidade na atmosfera as plantas são incapazes de 
utilizá-lo, pois o N2 é muito estável e inerte. O solo fértil contém nitrogênio combinado, na 
forma de nitratos, nitritos, sais de amônia ou uréia. Esses compostos são absorvidos da água 
do solo pelas raízes das plantas. Isso reduz a fertilidade do solo, mas a morte da planta e sua 
decomposição faz com que o nitrogênio retorne ao solo (LEE, 2000). 
FÓSFORO 
 
Elemento essencial para a vida, o fósforo está presente na estrutura de animais e no 
metabolismo de plantas e animais. Produzido industrialmente por fornos elétricos e tendo 
como matéria prima rochas de fosfato natural, coque e pedaços de sílica, são aquecidos até 
transformar em vapor de fósforo, monóxido de carbono, resíduos de silicato e cálcio. O vapor 
de fósforo e resfriado, obtendo-se o fósforo líquido ou sólido (PEIXOTO, 2002). 
Segundo Peixoto (2002) o fósforo possui cerca de 10 variedades alotrópicas, que podem 




possui duas variedades alotrópicas: a alfa, que é estável à temperatura ambiente e tem 
estrutura cristalina cúbica, e a beta, que é estável somente abaixo de -78°C e tem estrutura 
cristalina hexagonal. O fósforo branco é venenoso; quando exposto à luz solar ou ao calor, ele 
é convertido na variedade vermelha, que é mais inerte quimicamente. Aliás, esta variedade 
não só não fosforesce (não brilha no escuro) como também não queima pela simples 
exposição ao ar, à temperatura ambiente. O fósforo preto, a forma menos reativa, tem uma 
estrutura lamelar, semelhante à do grafite. Para obtê-la, submete-se o fósforo branco a altas 
pressões. 
De acordo com Marschner (1995) o fósforo, como hidrogenofosfato (HPO4
2-
) é um 
componente integral de importantes compostos da planta, incluindo açúcares-fosfato (glicose 
6P, Frutose 6P, etc), fosfolipídios de membranas, nucleotídeos usados como fonte de energia 
(ATP) e nos ácidos nucléicos. Um sintoma característico de deficiência de P é a coloração 
verde-escura de folhas mais velhas (primeiramente) associadas ao aparecimento da cor 
púrpura, devido ao acúmulo de antocianina. 
 
 
6 APLICAÇÃO DA QUIMIOMETRIA EM ALIMENTOS 
 
O emprego de quimiometria em analise de alimentos tem tido sucesso e tem 
demonstrado como em (GIRALDO et al., 2010) que a utilização do NIR  quando associado a 
uma análise quimiométrica revela ser uma metodologia rápida e eficaz em comparação como 
os métodos tradicionais. Em Morgano e colaboradores (2005) a combinação da 
espectroscopia no infravermelho próximo (NIR) e calibração multivariada (método dos 
mínimos quadrados parciais - PLS) para a determinação do teor de proteína total em amostras 
de café cru.O mesmo autor ainda mostras  as vantagens afirmando que o método analítico 
proposto possibilita a determinação direta, sem destruição da amostra, com obtenção de 
resultados rápidos e sem o consumo de reagentes químicos de forma a preservar o meio 
ambiente. Modelos e multivariados para determinar o conteúdo valor energeticos dos 
alimentos (TERRA et al.,2010), a mesma utilização em pesquisas com vinho (GRANATO et 
al.,2011) tem sido encontrado em revisões na literatura. O que demonstra como a aplicação de 
métodos quimiométricos melhoram a interpretação de resultados encontrados em diferentes 




Autores como Silva e colaboradores (2002), Silva e colaboradores (2006), Panero e 
colaboradores (2006), vem propondo na literatura procedimentos para controle de qualidade 
ou discriminação de origem geográfica de uvas, amostras de mel, vinho, água mineral, água 
superficial, água subterrânea e bebidas não-alcoólicas, empregando métodos de 
reconhecimento de padrões não supervisionados . 
 Ao longo da última década também diversos foram os trabalhos encontrados 
utilizando a aplicação de métodos de análise exploratória de dado a na discriminação 
geográfica de alimentos como em Panero e colaboradores (2009) onde os teores de Cu, Zn, 
Na, Fe, K, Ca, Mn, Mg, PO4 , Cl- e SO4 foram determinados nas amostras de quiabo dos 
municípios de Caruaru e Vitória de Santo Antão, em Pernambuco, assim como nos 
municípios de Ceará - Mirim, Macaíba e Extremoz no Estado do Rio Grande do Norte. 
Morgano e colaboradores também realizaram a diferenciação de diversos tipos de vegetais 
(feijão, lentilha, soja, batata, cenoura, aipo, brócolis, couve-flor, chicória, alface, grão de bico, 
repolho, beterraba, batata doce e inhame) através de PCA e HCA utilizando a composição de 
macro e micronutrientes e minerais (Na, K, Ca, Mg, P e Fe). 
Os trabalhos acima citados mostraram que a análise exploratória de dados vem sendo 
cada vez mais utilizada para que se obtenham informações rápidas e eficientes sobre a 
similaridade entre as amostras através de visualização gráfica. A PCA tem identificado as 
amostras, discriminando geograficamente as amostras. O que faz o mesmo ser então utilizado 
no meio cientifico na aplicação da análise exploratória de dados e principalmente na 
discriminação geográfica de alimentos.  
 Desse modo, segundo em Panero e colaboradores (2009) como o avanço tecnológico 
dos programas computacionais nesta área tornou-os disponíveis e a utilização deles é 
relativamente simples, é possível que os analistas de alimentos utilizem os métodos 
multivariados corretamente, para a construção de modelos de previsão ou classificação, com o 
objetivo de prever a origem de amostras alimentares. 
7 OBJETIVOS  
 
 Analisar teores metálicos da casca de jabuticaba;  










RECONHECIMENTO DE PADRÕES DE JABUTICABA (Myrciaria jabuticaba (Vell) 




A jabuticaba da espécie Myrciaria jabuticaba é uma planta nativa brasileira tendo 
maior produtividade na região sudeste do país, apresentando de duas a três florações por ano. 
Mas devido o fruto ter alto teor de açúcar, esta torna-se facilmente perecível e sua utilização 
comercial limitando-se a produção de licores, compotas ou in natura em pequenas cidades 
próximas a estradas (ASCHERI et al., 2006). 
De acordo com Ascheri e colaboradores (2006), uma das alternativas da utilização do 
bagaço de jabuticaba pode ser na elaboração de farinhas pré-gelatinizadas obtidas por 
extrusão, destinadas ao preparo de pudins, purê pré-pronto, bolo, bolacha, macarrão, até 
mesmo bebidas isotônicas, etc. A extrusão facilita a inclusão de fibras no material amiláceo e 
melhora as características organolépticas e funcionais do produto extrusado. 
As fibras e sais minerais presentes em cascas de frutos podem ser utilizados como um 
complemento alimentar, pois influenciam na digestão, absorção e metabolismo, podendo 
evitar doenças como câncer de intestino, prevenção contra diabetes e auxílio no tratamento de 
pessoas com obesidade (BOTELHO et al., 2002). 
A busca por uma alimentação mais saudável e completa está levando a população 
utilizar subprodutos dos alimentos não antes explorados comercialmente. Partes consideradas 
“resto” ou “subprodutos”, como por exemplo, cascas e sementes estão ganhando uma relativa 
importância na complementação alimentar. Muitas cascas e sementes são ricas em nutrientes 
como Zn, B, Mn, Fe, Cu, Mo e N, que podem substituir alimentos que comercialmente são 
caros e com altos teores de defensivos químicos. Estes nutrientes às vezes são descartados 
gerando desperdício e contaminando leito dos rios. A presença de certos elementos na casca 
depende de variáveis como: pH, potencial redox e teor de matéria orgânica do solo; o que dá 




Com o objetivo de quantificar elementos na casca de jabuticaba, para reconhecer 
padrões de diferentes locais de amostragem, foram determinados a composição de dez (10) 
elementos com importância nutricional (potássio, cobre, zinco, magnésio, cálcio, manganês, 
ferro, boro, nitrogênio e fósforo) e realizado o reconhecimento de padrões utilizando análise 
das componentes principais e análise hierárquica por agrupamento. 
As jabuticabeiras que pertencem a família Myrtaceae são originárias da região centro sul 
do Brasil, podendo ser encontradas desde Minas Gerais até o Rio Grande do sul.  As espécies 
que se destacam industrialmente e para o consumo doméstico são a Myrciaria cauliflora (DC) 
Berg (jabuticaba paulista ou jabuticaba açu) e a Myrciaria jabuticaba (Vell) Berg (jabuticaba 
sabará) (ASCHERI et al., 2006; SILVEIRA et al., 2006). 
  De acordo com Silveira e colaboradores (2006), quando adultas, as jabuticabeiras, 
podem chegar a medir de 10 a 15 metros de altura, apresentam o tronco liso com até 40 cm de 
diâmetro. Suas folhas são opostas lanceoladas, medindo de 6 a 7 cm de comprimento por 2 a 
3 cm de largura. 
 Segundo Magalhães (1991), os frutos apresentam bacilo globoso, com 20 a 30 mm de 
diâmetro e polpa macia, esbranquiçada, suculenta e de sabor sub-ácido. Apresenta 22,7 mg de 
ácido ascórbico para 100 g de polpa e minerais, como, ferro, cálcio, fósforo e potássio 
(PURDUE, 2000). 
 Por apresentar altos teores de água e açúcares e dentre outros constituintes, a 
jabuticaba é um fruto altamente perecível apresentando um curto período de comercialização 
após sua colheita (ASCHERI et al., 2006). Possui produtividade 2  vezes por ano 
(julho/agosto e novembro/dezembro), a jabuticaba possui uma grande aceitação para consumo 
“in natura”, geléias, vinho, licores e suco (SILVEIRA et al., 2006). Devido seu alto teor de 
substâncias antioxidantes há uma grande aceitabilidade nas indústria farmacêutica e 
alimentícia. 
 Segundo Citadin & Sasso (2010), em 2008, foram comercializadas aproximadamente 
2.000 toneladas de jabuticabas nos entrepostos da CEAGESP (Companhia de Entrepostos e 
Armazéns Gerais de São Paulo) e CEASAS (Centrais de Abastecimento S.A.) (Curitiba e 
Belo Horizonte). Em algumas regiões do País, a comercialização é efetuada principalmente na 
forma in natura às margens de rodovias, por famílias carentes que coletam os frutos de 
plantas nativas (sistema extrativista). Dessa forma, essa atividade informal reveste-se de 
importância econômico-social, pois proporciona renda adicional a essas famílias durante o 




fruteira poderá reconstituir a reserva legal da propriedade e ser explorada economicamente 
como alternativa de renda na agricultura familiar. 
 






2.2 MATERIALE MÉTODOS   
 
2.2.1 COLETA E PREPARO DAS AMOSTRAS 
 
Foram coletadas amostras de jabuticaba (Myrciaria jabuticaba (vell) berg (jabuticaba 
sabará)) oito cidades de Minas Gerais , sendo elas: São João da Chapada, Gouveia, Guinda, 
Couto de Magalhães, Poços de Caldas, Belo Horizonte e Serro (Figuras 2.2 e 2.3). 
 
 






Figura 4: Cidades onde foram coletadas as amostras 
  Toda a vidraria utilizada foi lavada com detergente. Essa vidraria foi, então, 
mergulhada em solução de HNO3 10% por 24 horas e, posteriormente, lavada com água 
destilada e em seguida com água deionizada. 
 As amostras de jabuticaba foram coletadas e armazenadas em sacos plásticos que após 
transporte foram despolpadas. A polpa foi congelada e a casca foi submetida a uma 
temperatura de secagem a 60°C durante 3 dias. Após secarem as mesmas foram trituradas e 
peneiradas em granulométrica de 0,25mm.E então armazenadas em recipientes de polietileno. 
 Os recipientes de polietileno utilizados para armazenamento das soluções foram 







2.3 DETERMINAÇÃO POR ABSORÇÃO ATÔMICA 
 
As análises dos metais presentes nas amostras de cascas de jabuticaba foram realizadas no 
laboratório de pesquisas minerais do vale (LIPEMVALE) no Instituto de Agronomia da 
UFVJM. 
 
A) Extrato 1 
 
Pesou-se 0,50 g da amostra da casca de jabuticaba seca, moída em cadinho de 
porcelana de 30 mL. Incinerou em forno de mufla a 550 ºC até obtenção de cinza branca ou 
parcialmente isenta de carvão. Após esfriar misturou o resíduo da etapa anterior com 10 mL 
de solução de HCl 0,1 molL
-1
 e homogeneizou-se. Transferiu-se a amostra para um balão 
volumétrico de 50 mL completando o volume com água destilada. 
 
B) Determinação de Nitrogênio 
 
Pesou-se 0,10 g da amostra da casca de jabuticaba,seca e moída. Transferiu-se para o 
tubo digestor. Adicionou-se 1,8 g de uma mistura de sulfato de potássio (K2SO4) (Vetec 
química fina LTDA.) e sulfato de cobre (CuSO4) e, em seguida, 3 mL de ácido sulfúrico 
concentrado (H2SO4)(o sulfato de cobre da Proquimio e o ácido sulfúrico da isofar). 
Colocou-se a amostra no bloco digestor a 50 ºC e aumentou-se a temperatura 
lentamente até 370 ºC. A solução tornou-se incolor após 30 minutos. Deixou-se esfriar e 
adicionou-se aproximadamente 30 mL de água destilada. 
Na destilação pipetou-se 10 mL da solução de ácido bórico e transferiu-se para um 
erlenmeyer de 125 mL. Encaixou-se o tubo de digestão no destilador e colocou-se o 
erlenmeyer na saída. Foram medidos 10 mL de NaOH 13 molL
-1
, diretamente no copo de 
entrada do destilador e abriu-se a torneira, lentamente, para que a solução homogeneizasse 




Deixou-se esfriar, e adicionou-se aproximadamente 30 mL de água destilada, agitou-se 
até dissolver o resíduo que às vezes precipita. Pipetou-se 10 mL da solução de ácido bórico 
(H3BO3) mais indicador ( fenolftaleína ) e colocou-se em erlenmeyer de 125 mL. 
Encaixou-se o tubo de digestão no destilador (SP Labor) e colocou-se o erlenmeyer à 
saída deste último. Mediu-se 10 mL de NaOH 13 molL
-1
, diretamente no copo de entrada do 
destilador e abriu-se a torneira, lentamente, para que a solução mistura-se com o conteúdo do 
tubo de digestão. Lavou-se o copo de entrada com água destilada. 
Deixou-se destilar até que a solução de ácido bórico passe a aproximadamente o dobro 
do volume. 




C) Determinação de Boro 
 
Transferiu-se para tubos de ensaio 2 mL do Extrato 1.Adicionou -se 2 mL da solução 
tampão e homogeneizou. Adicionou-se 2 mL da solução de azometina H 0,45% e agitou. 
Depois de 30 minutos analisou-se a solução em espectrofotômetro de absorção molecular em 
um comprimento de onda de 420 nm. 
 
D) Determinação de Fósforo 
 
Pipetou-se 5 mL do Extrato 1e transferiu para um tubo de ensaio, adicionou-se 5 mL 
do reagente de trabalho.Após 30 minutos, analisou-se a solução em um espectrofotômetro de 
absorção molecular em um comprimento de onda de 725 nm. 
 
E) Determinação de Potássio 
 
Preparou-se uma solução de Extrato 1 na proporção de 1:10. 
Levou-se a solução 1:10 ao fotômetro de chama (QUIMIS), selecionando o filtro para o 
potássio. 
 
F) Determinação de Cálcio e Magnésio 
 
Pipetou-se 4 mL do Extrato 1 adicionou-se 16 mL de óxido de lantânio a 1% m/v. 





G) Determinação de Zinco ,Cobre, Ferro e Manganês 
 
Utilizou-se o Extrato 1. Levando-o a amostra com ácido nítrico ao espectrofotômetro 






2.4. ESPECTROFOTÔMETRO DE ABSORÇÃO ATÔMICA 
 
 As determinações das concentrações dos metais em estudo, foram realizadas em um 
espectrofotômetro de absorção atômica da VARIAN, modelo SpectrAA 50B . 
O sistema do SpectrAA 50B permite  ver e editar os parâmetros do instrumento no ecrã, 
assegurando a operação rápida, fácil. Termina resultados, incluindo a concentração, precisão e 
replicatas de leituras são indicadas. Isto permite a confirmação de resultados enquanto cada 
leitura é terminada. Após a calibração, é possível visualizar o gráfico da calibração para 
verificação bens de ajustes, ou para ler valores da absorbância ou da concentração do gráfico. 
As características da relação adicional incluem: Sustentação multilíngüe da língua. Livro de 
métodos de costume. Com parâmetros recomendados do instrumento são fornecidos para 
todos os elementos. Estes métodos podem ser recordados e modificados a qualquer hora. Você 
pode igualmente conservar até 30 métodos personalizados, fornecendo o acesso fácil a suas 
análises mais comuns. 
 
2.5 ESPECTROFOTÔMETRO NO INFRAVERMELHO  
 
Nas amostras das cascas das jabuticabas, em pó, foram realizadas análises no 
espectrofotômetro NIR 900. Cada amostra foram feitas análises em triplicatas. 
Os dados obtidos constituídos na região do infravermelho próximo de 1100-2500nm foram 
utilizados na construção de modelos químiometricos. 
2.6 AQUISIÇÃO E TRATAMENTO DE DADOS 
 
 Estes dados foram processados utilizando o softwair (SpectrAA 50B, biospectro) 
Origin
® 
versão 6.1 e pelos os programas quimiométricos contidos no pacote “PLS_Toolbox”, 







2.7 RESULTADOS E DISCUSSÃO 
 
A Figura 5 mostra os resultados da determinação da concentração dos elementos na 
casca da jabuticaba. 
Ao se observar a Figura 5, nota-se que os valores de concentração de Boro em todas as 
amostras foram superiores aos valores apresentado dos outros elementos. No entanto a 
amostra da cidade de Serro apresentou menor teor de Boro enquanto a amostra de Belo 
Horizonte apresentou maior teor de Boro. Os valores mínimo e máximo, bem como os 
desvios padrões das amostras estão mostrados na Tabela 3, em que os valores de desvios 
maiores e mais próximos da média, como do P, Mg, K, Ca e Mn denota a diferença maior 
entre as amostras das diferentes localidades. Pois muitos desses elementos estão em 
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Figura 5:Distribuição das concentrações dos elementos B, N, Mg, P, K, Ca, Mn, Fe, Cu e Zn das amostras 





Tabela 2: Valores de concentrações (mgkg-1) mínimo, máximo, média e desvio padrão para a variação entre 
as amostras de localidades distintas. 
Elementos Mínimo Máximo Média/Desvio Padrão 
B 6,852 16,706 12,476 ± 2,923 
N 1,040 1,990 1,526 ± 0,373 
Mg 0,070 0,110 0,078 ± 0,014 
P 0,010 0,180 0,060 ± 0,072 
K 0,450 1,200 0,854 ± 0,243 
Ca 0,190 0,740 0,296 ± 0,197 
Mn 0,053 0,158 0,097 ± 0,037 
Fe 0,198 0,694 0,375 ± 0,179 
Cu 0,148 0,874 0,379 ± 0,251 
Zn 0,104 0,181 0,138 ± 0,029 
 
 
Os dados obtidos das análises de absorção atômica dos elementos foram dispostos em 
uma matriz de 7x10 em que, os objetos ou amostras dispostos em linhas na matriz 
constituíram de diferentes locais de amostragem e as variáveis dispostas nas colunas foram 
constituídas dos valores obtidos de absorvância dos elementos B, N, Mg, P, K, Ca, Mn, Fe, Cu 
e Zn. A matriz então foi submetida à Análise das Componentes Principais (ACP) e à Análise 
Hierárquica de Agrupamento (AHA). Na ACP, um total de cinco componentes principais 
foram capazes de explicar 97,47% da variância, ou seja, maior informação em relação as 
amostras dadas pelas variáveis estão acumuladas nas cinco primeiras componentes principais. 
Desta forma, a componente principal 1 (CP1) acumulou 38,21% da variância e a componente 
principal 3 (CP3) acumulou 16,13% da variância. Assim , foi possível separar as amostras de 
São João da Chapada, Belo Horizonte e Poços de Caldas em um grupo e Serro em outro 
grupo, estas amostras foram separadas pela CP1, como mostras os escores positivos, das 
demais amostras, mostrado na Figura 6, já na CP1 com valores de escores negativos, houve a 
formação dos grupos de Magalhães e Gouveia, sendo um outro grupo formado pela amostra 
de Curvelo. Em relação a CP3, a separação ou agrupamento nos escores positivos se deu com 
um grupo das amostras de São João da Chapada, Belo Horizonte, Curvelo e Poços de Caldas. 






Figura 6:Disposição dos escores das amostras dos municípios de São João da Chapada(CH), Belo Horizonte 
(BH), Poços de Caldas (PO), Serro (SE), Couto de Magalhães (MA) e Gouveia (GO), em relação a 
CP1(38,21%) e CP3(16,13%). 
 
 A formação dos grupos se deve a influência das variáveis denotadas nos pesos, como 
mostra a Figura 7. Em que os grupos formados pelos escores positivos da CP1 tem influência 
dos teores de N, Zn, Fe, P e Mn, já os grupos com valores de escores negativos sofrem 
influência de formação pelos teores de Ca, Mg, B, K e Cu. Já considerando a CP3 com os 
grupos formados como mostra a Figura (6), para os escores positivos os teores de Ca, Mg, B, 
N, Zn, Fe e P são os que exercem influência para formação dos grupos nesta componente, nos 













Figura 7:Influência das variáveis denotando os pesos consideradas na Análise das Componentes Principais 
(B, N, Mg, P, K, Ca, Mn, Fe, Cu e Zn). 
Em que nota-se que a formação dos grupos nos escores sofre influência das diferentes 
variáveis, considerando a CP1(38,21%) e CP3(16,13%). 
 A confirmação dos grupos mostrados na Análise das Componentes Principais se deu 
pela AHA, em que foram dispostas e denotadas as similaridades num dendrograma pela 
distância dos vizinhos mais próximos, Figura 8. 
As amostras de Couto de Magalhães e Gouveia apresentaram distâncias menores entre 
si, denotando maior similaridade das mesmas (G1). Já as amostras de Belo Horizonte, Poços 
de Caldas e São João da Chapada (G2) apresentaram similaridades entre si, porém com 
maiores valores de distância. A amostra de Curvelo (G3) apesar de ter formado um grupo, tem 
uma baixa similaridade com as amostras do gurpo 2 (G2) e a amostra de Serro não tem 






Figura 8:Dendrograma mostrando a similaridade das amostras de diferentes municípios: Couto de 
Magalhães e Gouveia (G1); Belo Horizonte, Poços de Caldas e São João da Chapada (G2); Guinda (G3) e 
Serro (G4). 
Leitura espectral de Casca de Jabuticaba 
A Figura 09 mostra os espectros no infravermelho das amostras de cascas de 
jabuticaba, em que podemos notar uma diferença das amostras, que se encontram mais 
distantes e com porcentagem de transmitância diferente uma das outras nos diferentes pontos 
ao longo dos espectros. 









































 Na análise das componentes principais, figura 10, nota-se uma separação bem nítida 
da amostra de São João da Chapada, das demais amostras de outras localidades. Cerca de seis 
componentes foram capazes de acumular 100% da variância. A componente principal 1 e 2 
acumularam juntas, cerca de 76,82% da variância total. Por estas duas componentes foi 
possível notar que as amostras também mostraram diferenças entre si, sendo que, as amostras 
de São João da Chapada , Guinda e Gouveia, foram separadas das demais pela componente 
principal 1, que acumulou 58,61% da variância, e a componente principal 2 que acumulou 
18,21% de variância total foi capaz de diferenciar as amostras do Guinda, Gouveia e Couto 
Magalhães (no lado positivo desta componente) das demais amostras de Belo Horizonte,São 
João da Chapada, Poços de Caldas e Serro. 
 
Figura 10-Escores dos espectros no infravermelho das amostras de São João da Chapada (CH), Guinda 
(GU), Gouveia (GO), Couto Magalhães (MA), Poços de Calda (PO), Belo Horizonte (BH) e Serro (SE). 
O dendrograma, figura 11, mostra a confirmação das similaridades entre as amostras 
dos diferentes locais, sendo que este está mostrando em consonância com o gráfico dos 
escores que a amostra de São João da Chapada difere das demais e que as amostras de Guinda 
e Gouveia formam um grupo de maior semelhança entre si. Já as amostras de Serro, Couto 
Magalhães, Poços de Caldas e Belo Horizonte foram agrupadas. 



































































Pode-se notar que existe uma variação dos elementos químicos considerados no 
trabalho, em diferentes locais de amostragem da jabuticaba, e que a casca acumula 
diferentemente os teores destes elementos de acordo com o município. Isto é refletido na 
Análise das Componentes Principais e na Análise Hierárquica por Agrupamento, baseado na 
similaridade das amostras. Desta forma conclui-se pelas figuras  dos escores, pesos e 
dendrogramas, que as análises exploratórias são uma boa ferramenta para se avaliar o 
reconhecimentos de padrões  de jabuticaba, baseada nos teores dos elementos, é uma 
ferramenta capaz de mostrar e elucidar a influências das variáveis em cada grupo ou amostra, 
sendo útil para estudar a separação e agrupamentos. 
Percebe-se também que os modelos construídos quando utilizou a técnica de absorção 
atômica foram diferentes dos modelos encontrados quando utilizou os resultados encontrados 
no infravermelho. Surgem então duas perguntas: Qual método é melhor para construção dos 
modelos? E porque as técnicas tiveram a classificação por PCA e HCA diferentes entre si? 
Primeiro, a escolha da melhor técnica a ser utilizada na análise exploratória dependerá 
dos fins da pesquisa, a análise por absorção atômica é utilizada na identificação de íons 
metálicos. Já o infravermelho permite identificar diferentes ligações químicas, além de ser 
capaz de determinar diversos compostos simultaneamente.  
Segundo, os métodos de análises exploratória se diferenciam nos resultados, quando 
analisamos somente os teores metálicos em relação a análise espectral, porque os metais são 
analisados por métodos diferentes e o infravermelho além de analisar as ligações metálicas 
que ocorrem por complexação, também analisam grupos funcionais que tem ligações que 






CAPÍTULO 3  
 RECONHECIMENTO DOS PADRÕES DE REFRIGERANTE DO TIPO GUARANÁ 
(PAULLINIA CUPANA) EM MUNICÍPIOS DO BRASIL 
 
 








No Brasil, os dados mais recentes da Pesquisa de Orçamentos Familiares (POF 2002-
2003) revelaram que o consumo de refrigerantes aumentou em até 400%, na população, no 
período de 1975-2003 (NOGUEIRA & SICHIERI, 2009).No mesmo artigo o autor comenta 
que  Dados da literatura também indicam que o aumento do consumo de refrigerantes tem 
reduzido o consumo de leite . 
Neste contexto é percebido a aceitabilidade da população diante da tradição do consumo de 
refrigerante. Por outro lado o refrigerante tipo guaraná já tem uma a vantagem de ter como 
extrato a Paullinia cupana Kunth, que segundo Araújo e colaboradores (2006), a Paullinia 
cupana Kunth é um vegetal popularmente conhecido como guaraná, é uma espécie da família 
das Sapindaceas. Arbusto trepador ou sub-ereto, pode atingir altura de 10 m, apresentando 
casca de coloração escura e ramos tisoides de 4-8 mm de diâmetro . 
 Ducke (2004), um dos primeiros botânicos a estudar o guaraná, classificou a Paullinia 
cupana em duas sub-espécies ou variedades geográficas: Paullinia cupana Kunth var. typica 
(existente principalmente na Venezuela e Colômbia) e a Paullinia cupana Kunth var. sorbilis 
(oriunda da flora brasileira). 
Além disso, é sabido da comunidade cientifica que o guaraná tem em sua composição química 
bases xanthic (fig 10) como cafeína, teofilina e teobromina (Henman, 1986) saponinas e 
taninos com uma ação antioxidante comprovada (Simeray et al, 1982.e Yoshizawa et al., 
1987). O que influencia a nossa atenção pelas bebidas que tem como extrato  de Paullinia 
cupana var. sorbilis (Mart.) Ducke, Sapindaceae, conhecida como guaraná, é o fato de ser  
uma planta tipicamente brasileira,  e principalmente cultivada na região amazônica Em 
Henman (1982),o autor informa que a planta é empregada na medicina popular como 
estimulante das funções cerebrais e  vários outros usos já foram relatados como afrodisíaco, 
antitérmico, analgésico e antidiarreico. 
Fatores estes que justificam o nosso trabalho onde foram analisadas amostras de 











Figura 13: Estruturas de alguns compostos presentes no extrato do guaraná 
 Guaraná é produzido a partir da semente de Paullinia cupana H.B.K. (Sapindaceae), 
uma videira cultivada na Amazônia Central, Brasil. As sementes são extremamente ricas em 
cafeína (2,7% para 5,8% do peso seco considerado o mais alto dos níveis de cafeína no reino 
vegetal). Elas são torradas e moídas, e o pó resultante é então umedecido para se tornar uma 
pasta que é normalmente  moldado em varas. (GRIMES et.al.,2002). 
 Em (HOFFMAM et.al., 2001) os refrigerantes são bebidas não alcoólicas obtidas pela 
dissolução, em água potável, de açúcares, sucos de frutas, extratos de sementes e de outras 
partes de vegetais inócuos alem de outras substâncias permitidas. A bebida gaseificada com 
CO2 é denominada refrigerante. E ainda de acordo com os mesmos autores, os refrigerantes 
de guaranás não poderão conter corantes artificiais, sendo permitida a adição de caramelo e de 
essências. 
  De acordo com Associação Brasileira da Indústria de Refrigerantes (ABIR) o 
brasileiro toma refrigerante como água, ao anunciar que, em 2011, o setor obteve vendas 
superiores a 24,6 bilhões de litros e um faturamento próximo dos 78,7 bilhões de reais – O 
que consolidou o Brasil como o terceiro maior mercado do mundo, ficando atrás apenas dos 
Estados Unidos e do México. Daí a necessidade em se monitorar a qualidade desses produtos. 
Segundo (GODINHO et al., 2008). Vários fatores ambientais inter-relacionados determinam a 
susceptibilidade dos refrigerantes à contaminação e deterioração.    
 Entretanto poucos trabalhos com refrigerante guaraná foram encontrados em revisão 
literária entre eles estudos com refrigerante comparando sensorialmente sete marcas de 




quimiometria foram ainda mais raramente encontrados. Como (GODINHO et al., 2008), que 
teve por finalidade classificar os refrigerantes, com base na cor, dos tipos Cola, Laranja e 
Guaraná, atualmente comercializados no estado de Goiás, utilizando Análise de Componentes 
Principais (ACP) das imagens dos refrigerantes, obtidas em um scanner comum. 
Neste trabalho foi proposta uma avaliação de discriminação de refrigerantes do tipo 
Guaraná de diversas marcas comerciais adquiridas em locais diversos do Brasil, utilizando 
Análise das Componentes Principais, a partir de dados espectrais de infravermelho próximo, e 
absorção atômica. 
 
3.2 MATERIAIS E METODOS  
3.2.1 COLETAS DAS AMOSTRAS 
 
As diferentes amostras de refrigerantes do tipo guaraná foram adquiridas em várias 
cidades e Estados brasileiros. Os refrigerantes de diversas marcas provenientes de 18 
municípios do Brasil que foram analisados  estão mostrados conforme tabela abaixo:  
Tabela 3 Amostras analisadas e suas origens. 
Nº SIGLA NOME COMERCIAL MUNICÍPIO ESTADO 
1 AAPM ANTARTICA ACAI PERDIGÃO MG 
2 ADM ANTARTICA DIAMANTINA MG 
3 AGO ANTARTICA GOIANIA GO 
4 ALR1 ANTARTICA LONDRINA PR 
5 ALR2 ANTARTICA LONDRINA PR 
6 AODM ANTARTICA ZERO DIAMANTINA MG 
7 AOPM ANTARTICAZERO PERDIGÃO MG 
8 APIM ANTARTICA PIRAPORA MG 
9 APM ANTARTICA PERDIGÃO MG 
10 ASC ANTARTICA JOINVILLE SC 
11 ATM ANTARTICA TABULEIRO MG 
12 ATO1 ANTARTICA TOCANTINS TO 




14 AUM ANTARTICA UBÁ MG 
15 AUM1 ANTARTICA UBÁ MG 
16 AUM7 ANTARTICA UBÁ MG 
17 CRJ CONVECÇÃO RIO DE JANEIRO RJ 
18 DVM DOVI VIÇOSA MG 
19 GGO GOIANINHO GOIANIA GO 
20 IFC INDAÍA FORTALEZA CE 
21 IPM ANT.ICE PIRAPORA MG 
22 IRJ ITUBAINA RIO DE JANEIRO RJ 
23 JMA JESUS SÃO LUIS MA 
24 KJSC KUAIT JOINVILLE SC 
25 KOPM KUAIT ZERO PIRAPORA MG 
26 KPM KUAIT PERDIGÃO MG 
27 KVM KUAIT VIÇOSA MG 
28 MCDM MATE COURO DIAMANTINA MG 
29 MFC MAIS FORTALEZA CE 
30 MSC MAX JOINVILLE SC 
31 MVM MINALBA VIÇOSA MG 
32 PGO PITCHULA GOIANIA CO 
33 RPM REIZINHO PERDIGÃO MG 
34 SAM SCHIM ANINÓPOLIS MG 
35 SFC SCHIM FORTALEZA CE 
36 SFM SCHIM FABRICIANO MG 
37 SGM SCHIM GUANHÃES MG 
38 SIM SCHIM ITAMARANDIBA MG 
39 SJSC SCHIM JOINVILLE SC 
40 SNM SCHIM NOVO CRUZEIRO MG 
41 SPM SCHIM PERDIGÃO MG 
42 SRJ SCHIM RIO DE JANEIRO RJ 
43 SUM SCHIM UBÁ MG 
44 TANM TAI NOVO CRUZEIRO MG 
45 TNM TROPICAL NOVO CRUZEIRO MG 







3.2.2 DETERMINAÇÃO DA ACIDEZ 
 
No momento em que os refrigerantes foram abertos foi determinada a acidez total. O 
phmetro foi calibrado com as duas soluções - tampão (7,0 e 4,0).  Para todas as amostras 
foram pipetadas 10,0 mL de cada amostra em um béquer e adicionou 100 mL de água. 
Mergulhou-se o eletrodo na solução e titulou com hidróxido de sódio  0,1 mol.L
-1
 até PH 8,2- 
8,4. 
 A análise da acidez total feita em triplicata para as amostra, foram calculadas 
de acordo com as normas analíticas do Instituto Adolfo Lutz (2008).  
 
3.2.3 A DETERMINAÇÃO DE MICRO E MACRO NUTRIENTES  
 
Os experimentos para determinação de micro e macro nutrientes foram feitos no 
LIPEMVALE ( Laboratório de pesquisas do vale) Inicialmente os tubos de ensaios foram 
secos na estufa por aproximadamente 30 minutos em seguida pesado, em balança analítica, 
sem o refrigerante. Foi colocado ao tubo com pipeta volumétrica, 10 mL da amostra de 
refrigerante, anotando no tubo a sigla da amostra utilizada, cada amostra foi feito em 
triplicata, e assim feito sucessivamente para todas as amostras. A estante com todos os tubos 
com refrigerantes foi colocada em estufa a aproximadamente 100°C por 72 horas, tempo em 
que percebeu a olho nu somente a matéria seca. Os tubos agora com a matéria seca foram 
novamente pesados na mesma balança analítica. Da massa pesada final retirou-se a massa do 
respectivo tubo de ensaio pesado no inicio do procedimento ficando só a massa da matéria 
seca que foi utilizada para os respectivos cálculos. 
 A análise dos micro e macros nutrientes foi realizada de acordo com a metodologia da 
EMBRAPA (1997). 
3.2.4 DIGESTÃO NITROPERCLÓRICA   
 
 Na matéria seca de refrigerante que ficou no tubo de ensaio foi adicionado 6 ml da 




  Levou-se para o bloco digestor aumentando gradativamente de 20 em 20 ° C a 
temperatura até atingir 160°C e deixou-se nessa temperatura até o volume reduzir à metade 
(cerca de 40 mim). Aumentou-se a temperatura para 120°C e deixou-se nesta temperatura até 
a obtenção fumos brancos de HClO4 e o extrato apresentou-se  incolor ( cerca de 20 mim.). 
 Após, resfriar o extrato foi transferido para proveta de 50 ml, completou com água 
deionizada. 
 Obteve-se assim o extrato nitroperclorico, esse extrato foi utilizado para determinação 
dos nutrientes. 
3.2.5 LEITURA NO INFRAVERMELHO PRÓXIMO 
 
Os espectros no infravermelho próximo das amostras de refrigerantes foram obtidos à 
temperatura ambiente, no intervalo de frequências da região do infravermelho próximo (1100 
a 2500 nm). Para cada amostra foram adquiridos 3 espectros (triplicata). 
 
3.3 TRATAMENTO DE DADOS 
 Os dados espectrais foram tratados no ambiente Matlab usando o pacote 
quimiométrico do PLS-toolbox. Neste ponto os espectros sofreram pré-processamento com 
pela Transformação Padrão de Variação (SNV – do inglês Standard Normal Variate), em 




3.4 RESULTADOS E DISCURSÕES  
 A ACIDEZ TOTAL 
 
A acidez de cada amostra foi calculada através da Equação1  




Os valores da acidez das amostras estão apresentados na Tabela abaixo: 
 
Tabela 4: valores da acidez total dos refrigerantes. 
SIGLA ÁCIDEZ MÉDIA   SIGLA ÁCIDEZ MÉDIA  
AAPM1 3,06  
3,162 
  KJSC1 4,182  
3,842 AAPM2 3,264   KJSC2 4,08 
AAPM3 3,162   KJSC3 3,264 
ADM1 1,836  
1,768 
  KOPM1 4,386  
4,25 ADM2 1,734   KOPM2 4,284 
ADM3 1,734   KOPM3 4,08 
AGO 3,06  
2,764667 
  KPM1 3,06  
3,128 AGO 2,754   KPM2 3,264 
AGO 2,48   KPM3 3,06 
AL1R1 2,55  
2,448 
  KVM1 3,57  
3,738 AL1R2 2,448   KVM2 3,87 
AL1R3 2,346   KVM3 3,774 
AL2R1 2,346  
2,278 
  MCDM1 1,53  
1,564 AL2R2 2,142   MCDM2 1,428 
AL2R3 2,346   MCDM3 1,734 
AODM1 3,468  
3,094 
  MFC1 4,284  
4,25 AODM2 2,958   MFC2 4,08 
AODM3 2,856   MFC3 4,386 
      






AOPM1 1,836  
2,074 
  MSC1 3,66  
3,634 AOPM2 2,346   MSC2 3,672 
AOPM3 2,04   MSC3 3,57 
API1 4,59  
 
4,692 
  MVM1 3,06  
2,822 API2 4,692   MVM2 2,754 
API3 4,794   MVM3 2,652 
APM1 2,856  
2,788 
  PGO1 3,57  
3,74 APM2 2,958   PGO2 3,468 
APM3 2,55   PGO3 4,182 
ASC1 4,08  
3,978 
  RPM1 2,448  
2,38 ASC2 3,876   RPM2 2,346 
ASC3 3,978   RPM3 2,346 
ATM1 3,978  
3,706 
  SAM1 3,468  
3,355533 ATM2 3,57   SAM2 3,4366 
ATM3 3,57   SAM3 3,162 
ATO1 3,876  
3,707 
  SFC1 2,958  
2,89 ATO2 3,675   SFC2 2,754 
ATO3 3,57   SFC3 2,958 
ATOB1 3,774  
3,298 
  SFM1 3,06  
2,924 ATOB2 3,06   SFM2 2,754 
ATOB3 3,06   SFM3 2,958 
AU2M1 2,346  
2,244 
  SGM1 2,55  
2,445333 AU2M2 2,142   SGM2 2,44 
AU2M3 2,244   SGM3 2,346 
AU7M1 2,652  
2,686 
  SIM1 2,958  
2,754 AU7M2 2,754   SIM2 2,652 
AU7M3 2,652   SIM3 2,652 
AUM1 2,856  
2,958 
  SJSC1 4,386  
4,556 AUM2 3,162   SJSC2 4,692 
AUM3 2,856   SJSC3 4,59 
AUMB1 2,448  
2,21 
  SNM1 2,346  
2,244 AUMB2 2,142   SNM2 2,142 




CRJ1 3  
3,128 
  SPM1 5,406  
5,236 CRJ2 3,06   SPM2 5,202 
CRJ3 3,468   SPM3 5,1 
GGO1 3,774  
3,774 
  SRJ1 2,55  
2,822 GGO2 3,876   SRJ2 3,162 
GGO3 3,672   SRJ3 2,754 
IFC1 3,876  
3,877 
  SUM1 2,448  
2,448 IFC2 3,777   SUM2 2,55 
IFC3 3,978   SUM3 2,346 
IPM1 3,672  
3,774 
  TANM1 3,366  
3,23 IPM2 3,876   TANM2 3,06 
IPM3 3,774   TANM3 3,264 
IRJ1 2,958  
2,686 
  TNM1 4,488  
3,876 IRJ2 2,448   TNM2 3,57 
IRJ3 2,652   TNM3 3,57 
JMA1 2,958  
3,094 
  TOVM1 1,632  
1,598 JMA2 3,366   TOVM2 1,53 
JMA3 2,958   TOVM3 1,632 
 
Os valores da acidez total variaram de 1,564 até 5,236. Permanecendo a maioria das 
amostras com valores em torno de 3,0. O que está de acordo com a literatura (SOUTO et al., 
2011) afirma que todos os refrigerantes possuem pH ácido (2,7 a 3,5 de acordo com a 
bebida).Também conforme os mesmos autores os valores de acidez encontrados é  devido ao 
acidulante adicionado no processo de fabricação dos refrigerantes regula a doçura do açúcar, 
realça o paladar e baixa o pH da bebida, inibindo a proliferação de micro-organismos.Em 
estudos realizados por Corso e colaboradores (2010), a ingestão de bebidas com pH inferior a 






ANÁLISE DOS MICRO E MACRONUTRIENTES 
Os resultados das análises de micro e macronutrientes dos refrigerantes do tipo 
guaraná estão apresentados na Tabela a seguir: 
 
Tabela 5: Valores dos micro e macronutrientes em ppm encontrados nas amostras de refrigerantes 
AMOSTRA K Ca Mg Zn Cu Fe Mn Cr 
AAPM1 0,78239 0,13 0,01 0,0 0,00209 0,02567 0,00062 0 
ADM1 0,67185 0,11 0,01 0,0 0,00548 0,02888 0,00000 0 
AGO 1,14067 0,11 0,01 0,0 0,00574 0,01147 0,00069 0 
AL1R1 0,46121 0,18 0,01 0,0 0,00423 0,01325 0,00046 0 
AL2R1 0,40456 0,18 0,01 0,0 0,01074 0,01602 0,00070 0 
AODM1 22,2485 6,56 0,37 0,0 0,45175 1,93971 0,00000 0 
AOPM1 21,9845 11,5 0,69 0,0 0,04886 2,08961 0,05273 0 
API 0,38716 0,08 0,00 0,0 0,00440 0,02580 0,00071 0 
APM 0,27734 0,10 0,01 0,0 0,00108 0,01277 0,00069 0 
ASC 0,49637 0,11 0,01 0,0 0,00024 0,03249 0,00070 0 
ATM 0,55398 0,07 0,01 0,0 0,00303 0,02727 0,00000 0 
ATO 0,66574 0,17 0,01 0,0 0,00280 0,01289 0,00070 0 
ATOB 0,88823 0,18 0,01 0,0 0,00270 0,01790 0,00068 0 
AU2M 0,74083 0,16 0,01 0,0 0,00390 0,00871 0,00067 0 
AU7M 0,52211 0,09 0,01 0,0 0,01205 0,02259 0,00000 0 
AUMB 0,21739 0,18 0,01 0,0 0,00387 0,0093 0,00067 0 
CRJ 0,50270 0,09 0,01 9,9 0,00649 0,01748 0,00065 0 
DVM 0,43472 0,61 0,01 0,0 0,00022 0,02902 0,00047 0 
GGO 0,27596 0,10 0,01 0,0 0,00020 0,01351 0,00091 0 
IFC 0,24944 0,11 0,01 0,0 0,00000 0,03075 0,00070 0 
IRJ 1,22843 0,10 0,00 50 0,01309 0,03392 0,00047 0 
JMA 0,29471 0,14 0,01 0,0 0,00093 0,12514 0,00080 0 
KJSC1 0,896744
794 
0,11 0,01 0,00 0,002623 0,027932 0,000465 0 
KOPM 84,8802 4,82 0,51 0,0 0,25721 3,80497 0,04847 0 
KPM 0,80535 0,12 0,01 0,0 0 0,01108 0,00044 0 




MCDM 25,8012 3,64 0,69 0,0 0,14149 1,27866 0,14150 0 
MFC 0,21615 0,09 0,02 0,0 0,00045 0,01941 0,00120 0 
MSC 0,14155 0,14 0,01 0,0 0,00246 0,02038 0,00025 0 
MVM 0,31198 0,11 0,02 0,0 0,00149 0,04618 0,00000 0 
PGO 0,50082 0,12 0,17 0,0 0,00595 0,02352 0,0017 0 
RPM 0,73520 0,14 0,01 0,0 0,00448 0,01906 0,00116 0 
SAM 0,71809 0,08 0,00 0,0 0,00061 0,04245 0,00045 0 
SFC 0,06217 0,06 0,01 0,0 0,00000 0,03151 0,00068 0 
SGM 0,40387 0,14 0,01 0,0 0,01289 0,01209 0,00069 0 
SIM 1,84804 0,17 0,02 0,0 0,00420 0,02981 0,00068 0 
SJSC 0,53215 0,14 0,02 0,0 0,00562 0,02765 0,00073 0 
SNM 0,60225 0,09 0,01 0,0 0,00720 0,02692 0,00067 0 
SPM 0,31133 0,08 0,00 0,0 0,00247 0,02592 0,00074 0 
SRJ 3,85608 0,66 0,94 0,9 0,22719 0,17136 0,00399 0 
SUM 0,21752 0,08 0,00 0,0 0,00570 0,02450 0,00023 0 
TANM 1,75215 0,11 0,01 0,0 0,01110 0,02700 0,00022 0 
TNM 14,4243 2,58 0,17 0,0 0,61983 1,36264 0,00000 0 
TOVM 0,86722 0,09 0,01 0,0 0,00492 0,03159 0,00042 0 
 
 
As amostras de refrigerantes obtiveram teores dos minerais avaliados insignificantes 
se comparados com os teores recomendados pela ANVISA pela resolução nº 269 de 22 de 
setembro 2005. 
 
Tabela 6 Ingestão Diária Recomendada para Lactentes e Crianças segundo ANVISA 
Nutriente Unidade Lactentes 
 (7 -11meses) 
Crianças  
(7-10 Anos) 
CÁLCIO Miligramas 400 700 
MANGANÊS Miligramas 53 100 
ZINCO Miligramas 4.1 5,6 
COBRE Microgramas 220 440 
CROMO Microgramas 0,2 15 




FERRO Miligramas 9 9 
 
 Também de acordo com a Organização Mundial de Saúde (OMS) (2007), crianças de 
3 e de 4 a 8 anos necessitam, respectivamente, de 500 mg e 800 mg de cálcio por dia 
(INSTITUTE OF MEDICINE, 2000). Considerando pré-escolares (1 a 6 anos) e os escolares 
(7 a 14 anos), o atendimento das necessidades de cálcio requer o consumo de 3 copos (600 
ml) e de 2 a 3 copos (400 ml a 600 ml) de leite por dia. A necessidade diária de cálcio dos 
adolescentes de ambos os sexos é de 1.300 mg e, entre idosos, de 1.200 mg. As necessidades 
de cálcio para gestantes também são maiores: adolescentes grávidas, 1.300 mg/dia, e gestantes 
adultas, 1.000 mg/dia. as amostras apresentaram teores de cálcio muito menores que os ideais 
para qualquer faixa etária. 
Apesar de os teores desses minerais estarem bem abaixo dos recomendados pela 
vigilância sanitária. Não foi encontrado nas publicações da ANVISA resoluções que tornam 
obrigatórios teores significativos dos micro e macronutrientes avaliados em refrigerantes. 
 
 
ANÁLISE ESPECTRAL DAS AMOSTRAS DE GUARANÁ 
Após obtenção dos espectros de infravermelho próximo na região espectral de 1100 a 
2500 nm, como mostra a Figura 14, os mesmos foram pré-processados para diminuir efeitos 
de linha base e de ruídos principalmente, devido ao espalhamento de luz. O espalhamento é 
fortemente dependente do comprimento de onda da luz, do tamanho das partículas, do índice 
de refração etc. Para minimizar este efeito, é necessário o uso de técnicas como a 
transformação padrão de variação (SNV – do inglês Standard Normal Variate). Os 44 
espectros da bebida de guaraná são resultados de médias de repetições em triplicatas feitas nas 
respectivas amostras. Nota-se que há apenas diferença onde se tem uma intensidade entre 
1400 a 1600 nm, também entre 1800 a 2000 nm, bem como entre aproximadamente 2300 a 
2500 nm. O que não é suficiente para diferenciar os refrigerantes considerados. Essas bandas 
ocorridas nestas regiões são características de bandas de água, que sobrepõe aos outros sinais. 
Além disso, não há nenhuma evidência de separação entre as amostras pela análise espectral. 
Para evidenciar uma separação ou até mesmo uma diferenciação dos refrigerantes, os 





Figura 14: Espectros no infravermelho de refrigerante guaraná obtidos de diferentes regiões do Brasil 
 Desta forma foi feito um estudo baseado nas componentes principais, para que fosse 
evidenciado algumas semelhanças  ou separação entre as amostras de refrigerante oriundas 
das diferentes regiões brasileiras. 
 
3.4.2 ANÁLISE DAS COMPONENTES PRINCIPAIS DOS ESPECTROS 
 Na Análise das Componentes Principais, sete componentes acumularam 97,19 % da 
variância total descrita, como mostrado na Tabela 4, em que foram estudadas as influências 
das componentes principais na separação, ou seja, na classificação pelo gráfico da PCA, 
Figura 15. 





% de Variância 
neste PC 
% de Variância 
Acumulativa 
1 17,80 63,44 63,44 
2 58,20 20,72 84,16 
3 13,90 4,95 89,12 
4 11,40 4,06 93,18 
5 5,83 2,07 95,25 
6 3,10 1,10 96,35 





















7 2,35 0,84 97,19 
8 1,79 0,64 97,83 
9 1,29 0,46 98,29 
10 0,98 0,35 98,64 
11 0,87 0,31 98,95 
12 0,75 0,27 99,22 
13 0,47 0,17 99,38 
14 0,36 0,13 99,51 
15 0,26 0,09 99,60 
16 0,23 0,08 99,68 
17 0,17 0,06 99,75 
18 0,15 0,05 99,80 
19 0,11 0,04 99,84 
20 0,09 0,03 99,87 
 
 Uma melhor separação e formação dos grupos distintos se deram com as variâncias 
acumuladas na CP2 e CP4 da Figura 15, em que foi evidenciado que as amostras KOPM, 
AODM, AOPM (refrigerantes zero açúcar), MCDM e TNM formaram um grupo que 
provavelmente com menores teores de açúcar. As amostras coletadas no estado do Rio de 
Janeiro CRJ, IRJ e SRJ formaram um grupo distinto dos demais. Já as amostras SIM, SFM, 
SUM, SGM e RPM formaram um grupo também diferente dos demais. O maior grupo foi 
formado pelas amostras de Minas Gerais e os demais Estados diferentes do Rio de Janeiro. 
Desta forma a componente principal 2 separou com 20,72% da variância, os grupos do Rio de 
Janeiro e os refrigerantes com zero de açúcar, além da metade do grupo que contém as 
amostras de marca Schin do grupo de amostras de Minas Gerais e outros Estados. Já a 
componente principal 4 separou os refrigerantes dos Estados de Goiás, Minas Gerais 





Figura 15: Análise das Componentes Principais, estudada nas componentes 2 e 4, onde houve a 
informação de separação e agrupamento de amostras semelhantes. 
 
  








































































 Conclui-se que as maiorias das amostras de refrigerantes guaranás apresentaram 
acidez dentro dos valores permitidos pelo regulamento técnico de identidade e qualidade para, 
estabelecido pelo Ministério da Agricultura e do Abastecimento (1998)  
 Os teores de micro e macro nutrientes avaliados nas amostras de refrigerantes foram 
insignificantes quando comparados com as recomendações diárias, valores significativos 
desses elementos nos refrigerantes não são exigidos pela legislação brasileira.  
 Os refrigerantes de Minas Gerais, principalmente o de marca Antártica, não diferem 
dos demais refrigerantes dos estados de Goiás, Santa Catarina e Paraná. Já os refrigerantes do 
Rio de Janeiro e os refrigerantes de Minas Gerais que tem menores teores de açúcar e zero de 
açúcar são diferenciados pela ACP, bem como os refrigerantes de marca Schin, também são 
diferenciados em grupo distinto pela ACP. 
 Desta forma podemos ressaltar que, o uso de espectrometria no infravermelho próximo 
e associado à Análise de Componentes Principais é uma forma eficiente de identificar 
semelhança entre os refrigerantes e, também distinguir tanto marca como região de 
amostragem. Além disso, deve-se levar em conta que neste tipo de avaliação as influências 
das componentes principais é um fator a ser estudado detalhadamente, cruzando sempre uma 
componente com a outra no gráfico da análise das componentes principais, em que objetiva-se 
encontrar as componentes que acumulam as informações que serão úteis na separação e 





4 CONSIDERAÇÕES FINAIS 
 
Com este trabalho conclui-se que o método NIR é muito prático, eficiente, rápido e 
apresenta a grande vantagem de não necessitar de pré-tratamento de amostra. E que a 
absorção atômica tem também grande utilidade para análises em alimentos. Estas abordagens 
quando associada a uma análise quimiométrica revelam ser uma metodologia rápida e eficaz 
em comparação como os métodos tradicionais de análise. 
Foi concluído também que a utilização de procedimentos multivariados visando o tratamento 
de dados analíticos, por meio de métodos não supervisionados permitiu a classificação das 
amostras. A análise de agrupamentos hierárquicos (HCA) e a análise de componentes 
principais (PCA) são ferramentas quimiométricas que podem ser utilizadas para essa 
finalidade, tornando explícitas as inter-relações entre as variáveis e permitindo a visualização 
das informações latentes que não seriam observadas através de um tratamento uni variado. 
Com auxilio de recursos computacionais foi possível processar uma grande quantidade de 
dados e classificar as amostras. 
Para o reconhecimento de padrões nos estudos não supervisionados é bom a utilização das 2 
ferramentas,a análise dos  gráficos obtidos por HCA (dendrograma) e PCA (escores e pesos) 
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6 ANEXOS  
 
Anexos do cap 2 
                     
Curvas analíticas feitas para leitura de cada elemento na casca de jabuticaba: 
 
Tabela 8: Valores dos padrões utilizados na Curva do Mn 
Curva do Mn 
  PRADÃO (ppm) LEITURA 
  0 0 
  1 0, 062 
  2 0, 118 
  3 0,180 
  4 0, 215 
  8 0, 452 
∑ =  18 0, 575 





















Tabela 10: Padrões utilizados na curva do Mg 
Curva do Mg 
  PRADÃO (ppm) LEITURA 
  0 0 
  0,5 0,206 
  1 0,363 
  1,5 0,526 
  2 0,712 
  3 1,086 
∑ =  8 2,893 
F Mg= 2,77 
 
 
Tabela 11: Padrões utilizados na curva do ferro 
Curva do Fe  
Curva do Ca  
  PRADÃO (ppm) LEITURA 
  0 0 
  5 0, 043 
  10 0, 070 
  20 0, 135 
  40 0, 264 
  60 0, 399 





  PRADÃO (ppm) LEITURA 
  0 0,003 
  1 0,026 
  2 0,054 
  5 0,135 
  10 0,262 
  20 0,463 
∑ =  38 0,943 
F Fe= 40,30 
 
Tabela 12: Padrões utilizados na curva do Zn 
Curva do Zn  
  PRADÃO (ppm) LEITURA 
  0 0,005 
  0,2 0,1 
  0,5 0,232 
  1 0,42 
  2 0,679 
  4 0,831 
∑ =  7,7 2,267 







Tabela 13: Padrões utilizados na curva do boro 
 
Curva de B  








∑ =  5,3 1,865 
F B= 2,84 
 
Tabela 14: valores utilizados na determinação do nitrogênio 
Valores  usados para determinação do nitrogênio 
Amostra Massa Titulação  10/MS N g/Kg N% 
Serro  0,1 1,68 5,95238 16,80 1,68 
Gouveia 0,1 1,05 9,52381 10,50 1,05 
Guinda 0,1 1,52 6,57895 15,20 1,52 
BH 0,1 2,16 4,62963 21,60 2,16 
Couto M. 0,1 1,08 9,25926 10,80 1,08 
Poços 0,1 1,76 5,68182 17,60 1,76 







Figura 16: Curva analítica do Mn 
Valores de Mn encontrado para cada amostra  
 
Amostras Abs. Mn (ppm) 
Guinda 0,009 0,079 
Magalhães 0,006 0,053 
Poços 0,008 0,070 
BH 0,009 0,079 
Chapada 0,015 0,131 
Serro 0,018 0,158 




y = 0,0558x + 0,0037 
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Curva analítica do Cu paras jabuticabas 
 
Figura 17: Curva analítica do Cu 
 
 
Tabela 15:leitura e valores  de Cu para amostra 
Amostras Abs Cu (ppm) 
Guinda 0,024 0,272 
magualhaes 0,023 0,261 
Poços 0,037 0,420 
BH 0,044 0,499 
Chapada 0,013 0,148 
Serro 0,016 0,182 




y = 0,0365x + 0,0489 
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Figura 18: Curva analítica de Zn para as amostras de jabuticaba 
 
Tabela 16: leitura e valores para cada amostra 
Amostras Abs Zn (ppm) 
Guinda 0,036 0,116 
magualhaes 0,034 0,110 
Poços 0,056 0,181 
BH 0,051 0,165 
Chapada 0,047 0,152 
Serro 0,032 0,104 
Gouveia 0,043 0,139 
 
  
y = 0,1418x + 0,0164 
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Figura 19: Curva analítica do Fe 
  
Tabela 17: Valores de Fe  para cada amostra 
Amostras Abs Fe (ppm) 
Guinda 0,008 0,198 
magualhaes 0,012 0,297 
Poços 0,028 0,694 
BH 0,011 0,272 
Chapada 0,02 0,495 
Serro 0,018 0,446 
Gouveia 0,009 0,223 
 
  
y = 0,0196x + 0,0038 
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Tabela 18: valores de micro e macro nutrientes encontrados no final 
Amostra  B N Mg P k Ca Mn Fe Cu Zn 
BH  16.70588 1.99 0.07 0.02 0.78 0.23 0.079 0.272 0.499 0.165 
CHAPADA 131.8321 1.88 0.08 0.01 0.92 0.25 0.131 0.495 0.148 0.152 
GOUVEIA  13.20291 1.04 0.08 0.02 0.83 0.19 0.114 0.223 0.874 0.139 
CUINDA 12.42765 1.48 0.11 0.02 1.07 0.74 0.079 0.198 0.272 0.116 
MAGALHÃE 130.07631 1.04 0.07 0.02 1.20 0.23 0.053 0.297 0.261 0.110 
POCOS 11.88577 1.66 0.07 0.18 0.45 0.20 0.070 0.694 0.420 0.181 








Anexo do capitulo  3 
Metodologia utilizada na determinação dos micro e macronutrientes: 




A) PREPARO DAS SOLUÇÕES: 
 
1. Solução Estoque de 1000 mg/L de K (ppm): pesou 1,907 g de KCl p.a. previamente seco 
em estufa a 105
0
C; passou  para balão aferido de 1000 mL; dissolveu  e completou o volume 
com água destilada poderia também ter  diluído  uma ampola de 1000 ppm de K. 
 
2. Padrões de 10 – 20 – 30 – 50 mg/L (ppm) de K (Curva padrão): Para balões de 100 mL 
pipetou  respectivamente 1 – 2 – 3 – 5 mL da solução de K-1000mg/L e completou o volume 
com água destilada e transferiu para frascos de vidro. 
 
B) DETERMINAÇÃO: 
1. Pipetou 1 mL do EXTRATO  adicionou 9 mL de água destilada (EXTRATO 1:10). 
 
2. Levou o EXTRATO 1:10 ao fotômetro de chama, selecionando o filtro próprio para o 
potássio; e  faz a leitura na escala do aparelho. 
 
 
2  CÁLCIO e MAGNÉSIO 
MÉTODO POR ESPECTROFOTOMETRIA DE ABSORÇÃO ATÔMICA 
 
A) PREPARO DAS SOLUÇÕES: 
 
1. Solução estoque de 1000 ppm de cálcio: pesou  3,6697g de CaCI2.2H2O p.a. e passou  para 
balão volumétrico de 1000 mL; adicionou água destilada, agitar para dissolver e completar o 





2. Solução estoque de 1000 ppm de magnésio: pesou 8,3625g de MgCI2.6H2O p.a. e passou para 
balão volumétrico de 1000 mL; adicionou água destilada, agitou para dissolver e completar o 
volume com água destilada. 
 
3. Solução de Óxido de Lantânio a 1%: pesou 11,73g de óxido de lantânio, adicionou 10 mL de 
água destilada, 50 mL de Ácido Clorídrico e diluiu; Completou para 1 Litro com água 
destilada. Para análise de todas as amostras de refrigerante foi feito 2,8 litros dessa solução. 
 
4. Extrator Nitroperclórico 2:1: 200 mL de água destilada + 300 mL de ácido nitroperclórico 2:1 




1. Determinar Ca e Mg por espectrofotometria de absorção atômica. 
 
Tabela 19: Padrões de Ca 
Padrões de Ca 
Aparelho 100 ppm OXIDO LANTANICO 
EXT. 
NITRO FINAL Padrões 
Ca ppm 
Ca 
mL 1% mL  mL   
0,0 0,0 10 10 50 P0 
1,0 0,5 10 10 50 P1 
2,0 1,0 10 10 50 P2 
3,0 1,5 10 10 50 P3 
4,0 2,0 10 10 50 P4 
5,0 2,5 10 10 50 P5 
  Padrões de Mg : 
Tabela 20: Padrões de Mg 
Aparelho 
Mg 








ppm mL 1% mL mL  
0 0 10 10 50 P0 
0,2 1,0 10 10 50 P1 
0,4 2,0 10 10 50 P2 
0,6 3,0 10 10 50 P3 
0,8 4,0 10 10 50 P4 
1,0 5,0 10 10 50 P5 
C) PREPARO DAS AMOSTRAS:  Foi colocado em  copinho descartável 4 mL da amostra do 
extrato  + 16 mL de Óxido de Lantânio a 1%.  Esse preparo foi utilizado para letura de Ca e 
Mg. 
D) A diluição: 
Pegou-se 1 ml do extrato nitroperclorico das respectivas amostras a serem diluídas e 
adicionou 9 ml de água destilada e após foi retirado 4ml da mistura e colocou 16 ml de oxido 
lantânio . Após fez se nova leitura da amostra, a tabela acima registra a leitura já com a 
diluição. 
.3  ZINCO, COBRE, FERRO E MANGANÊS SOLÚVEIS 
A) PREPARO DAS SOLUÇÕES: 
1. Solução Padrão de 100 ppm Cu: pipetou 10 mL de 1000 ppm Cu para balão volumétrico de 
100 mL e completou o volume com água destilada. 
 
2. Solução Padrão de 10 ppm Zn: pipetou 1 mL de 1000 ppm Zn para balão volumétrico de 
100 mL e completou o volume com água destilada. 
 
3. Solução Padrão de 100 ppm Fe: pipetou 10 mL de 1000 ppm Fe para balão volumétrico de 
100 mL e completou o volume com água destilada. 
 
4. Solução Padrão de 100 ppm Mn: pipetou 10 mL de 1000 ppm Mn para balão volumétrico 




Para facilidade do trabalho as soluções padrões diluídas para operar o espectrofotômetro de 
absorção atômica são preparadas misturadas conforme abaixo: 
Padrões de Zn, Cu, Fe e Mn diluídos para leitura. Diluiu para 100 mL com solução de 70 





Tabela 21: Padrões de Zn, Cu, Fe e Mn diluídos para leitura. 
                                          Pipetou  da solução padrão de: 
Padrão 10 ppm Zn 100 ppm Cu 100 ppm Fe 100 ppm Mn 
 
P0 0,0 0,0 0,0 0,0 
P1 2,0 1,0 1,0 1,0 
P2 5,0 3,0 2,0 2,0 
P3 10,0 5,0 5,0 3,0 
P4 20,0 10,0 10,0 4,0 
P5 30,0 20,0 20,0 8,0 
  
Concentração final dos padrões e regulagem do aparelho 
Tabela 22: Concentrações finais e regulagem do aparelho. Onde C – Concentração e L – Leitura 
Padrão 
Zn 
Cu Fe Mn 
 C L C 
L 
C L C L 
...................................................................ppm.............................................................. 
P0 0,0 0,0 0,0 0,0 0,0 0,0 0,0 0,0 
P1 0,2 0,2 1,0 1,0 1,0 1,0 1,0 1,0 
P2 0,5 0,5 3,0 3,0 2,0 2,0 2,0 2,0 
P3 1,0 1,0 5,0 5,0 5,0 5,0 3,0 3,0 
P4 2,0 2,0 10,0 10,0 10,0 10,0 4,0 4,0 








1. Utilizou a parte do EXTRATO Nitroperclórico . 
 
2. Levou o extrato ao espectrofotômetro de absorção atômica e faz as leituras de acordo com as 
instruções do aparelho. 
CÁLCULO: 
 
Cu (dag/Kg) = Leitura x  x FCu 
Equação 2: Cálculos dos nutrientes 
OBSERVAÇÕES: A concentração de micronutrientes que ultrapassou os limite de detecção 
do aparelho foi feita a diluição necessária. 
A  tabela abaixo,  mostra os padrões utilizados na leitura dos valores  de Potássio.  
FK é obtido: 
Tabela 23:Padrões de K 
 












FK =                                                       
                                           
Equação 3: Cálculo do FK 
 
 Exemplo: Fp = 
   
   
 
Fp = 0,5 
 
 
K (dag/Kg) = (Leitura x x 
FK) ÷ 10000 
Equação 4: Cálculo do valor de K 
 
  A curva analítica do K 
 




  10 45 
  20 84 
  30 120 
  50 172 
∑ =  110 421 





                                                    
                                                    
                                                    
                                                    
                                                    
                                                    
                                                    








180 regressão linear for Data1_B:






R SD N P
------------------------------------------------------------












          Figura 20: gráfico L x C do K           
 
                                                      Ca e Mg  
 
 
A curva analítica do Ca 
Curva de Ca 
  PRADÃO (ppm) LEITURA 
  0 0 
  1 0,014 
  2 0,022 
  3 0,031 
  4 0,04 
  5 0,046 
∑ =  15 0,153 





                                                    
                                                    
                                                    
                                                    
                                                    
                                                    
                                                    












curva analitica Ca 
  
Figura 21: Curva analítica do Ca 
 
Valores encontrados para Mg: 
Tabela 25:Curva analítica do Mg 
Curva de Mg 
  PRADÃO (ppm) LEITURA 
  0 0 
  0,2 0,205 
  0,4 0,334 
  0,6 0,467 
  0,8 0,586 
  1 0,702 
∑ 
=  3 2,294 
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Linear Regression for Data1_B:
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Figura 22: Curva analítica do Mg) 
CÁLCULO utilizado para determinação da massa de Ca e MG : 
Ca ou Mg (dag/Kg) = (Leitura x  x FCa) 
÷ 10000 
Equação 5: Cálculo dos valores de Ca e Mg. 
Os valores obtidos estão na tabela no anexo para as amostras; 
Resultados na leitura do Fe  
Para o Fe foram feitas duas curvas. A primeira curva foi utilizada em todas na primeira 
analise a segunda foi utilizada ao se fazer uma segunda leitura para verificar os resultados, em 
mais da metade das amostras para confirmar os valores. 
Tabela 26: Padrões de Fe 
Curva de Fe 
    PRADÃO (ppm) LEITURA 
  0 0 
  1 0,027 
  2 0,078 




  10 0,347 
  20 0,552 
∑ 
=  38 1,191 
 F Fe  = 31,91 
 
 Tabela 27: Padrões de Ferro 2 ª curva 
2ª curva 
de Fe   
PRADÃO 
(ppm) LEITURA 
  0 0 
  1 0,029 
  2 0,072 
  5 0,173 
  10 0,316 
  20 0,503 
∑ =  38 1,093 
F Fe  = 34,77 
. 
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Linear Regression for Data1_B:
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Linear Regression for Data1_B:
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Figura 24:Curva do Fe utilizada para conferir  
 
     Resultados ZN  
Curva de Zn: 
Tabela 28: Curva de Zn 
curva de Zn 
  PRADÃO (ppm) LEITURA 
  0 0 
  0,06 0,003 
  0,1 0,007 
  0,2 0,032 
  0,4 0,077 
  0,6 0,134 
∑ 
=  1.36 0.253 
F Zn   = 5.38 
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Linear Regression for Data1_B:
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Figura 25: Curva analítica do Zn (leitura x concentração) 
 
 
Resultados Cu  
Curva de Cu  
Tabela 29:Padrões da  curva de Cu 
Curva do Cu  
  PRADÃO (ppm) LEITURA 
  0 0 
  0,1 0,007 
  0,2 0,018 
  0,4 0,033 
  0,6 0,05 
  1 0,08 
∑ 
=  2.3 0.188 






                                                    
                                                    
                                                    
                                                    
                                                    
                                                    
                                                    






Linear Regression for Data1_B:
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Figura 26: Curva analítica do Cu (leitura x concentração) 
 
 
Tabela 30: Curva analítica de Mn. 
Curva do Mn 
  PRADÃO (ppm) LEITURA 
  0 0 
  0,06 0,003 
  0,1 0,005 
  0,2 0,011 
  0,4 0,032 
  0,6 0,052 
∑ =  1,36 0,103 





                                                    
                                                    
                                                    
                                                    
                                                    
                                                    
                                                    








inear Regression for Data1_B:
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Figura 27:curva analítica do Mn ( Leitura x Concentração ) 
Foi feita também a leitura de Cr em todas as amostras, mas as em todas elas a leitura foi zero 
